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Lineárnísemiflexibilnípolyelektrolytyv roztocích
Linearsemiflexiblepolyelectrolytesin solutions
Petra Bacová ve své diplomovépráci studovalakonformacníchování lineárních
semitlexibilníchpolyelektrolytuv zasolenýchroztocích pomocí pocítacovýchsimulací.
U semitlexibilníchpolyelektrolytunarozdíl od polyelektrolytutuhýcha tlexibilních,jejichž
konformacníchování bylo teoretickyzpracovánojiž dríve, neexistujedosud teorie
vysvetlujícíuspokojivejejich konformacníchování,prestožeje mu v posledníchletech
v souvislostise studiemDNA a dalších biopolymeruvenovanávelká pozornost.Úloha
pocítacovýchsimulacíje zde nezastupitelná,protožeumožnují analyzovatjak dusledky
teoretickýchpredpokladu,takoddelenejednotlivéefektya prispívajík lepšímuporozumenía
soucasnepomáhajíi pri interpretaciexperimentálníchdat.
Vlastní simulaceprovádelaPetraBacovápomocí softwarovéhobalíku ESPResSo,
kterýnašeskupinazískalana základemezinárodníspolupráce.PetraBacovázvládlapráci
s ESPResSem velmi dobre - rozumí funkci jeho jednotlivýchsoucástí a je schopna
doprogramovatnové funkcepodlepotreby.Krome práces ESPResSemzvládla operacní
systémlinux, dávkovéspoušteníúloh v MET ACentru, gnuplot,TEX a další programy.
Napocítalarozsáhlousériidat,z nichžbylavybránadodiplomovéprácejenomcást.
Konformacníchovánípolyelektrolytustudovalav roztocíchlišícíchsekoncentracísoli
a iontovousilou.Konformacníchováníbylocharakterizovánopredevšímpomocíperzistencní
délky. Prehledovácást práceproto obsahujekrome popisu simulacníchmetod,modelu
polymerníhoretezcea uvažovanýchinterakcníchpotenciálui prehlednejcastejipoužívaných
definicperzistencnídélky.Výsledkysimulacíjsou porovnánys Odijk-Skolnick-Fixmanovou
teorií a se závery variacních výpoctu Mangiho a Netze. Výsledky potvrzují
dvouexponenciálníprubehorientacníkorelacnífunkceplynoucíz teorie.Je analyzovánarole
vnitrní a elektrostaticképerzistencnídélky a je podrobnediskutovánjejich vliv na
konformacníchování.
PetraBacovásezapojilado prácev našemtýmujiž ve druhémrocníkua od samého
zacátkupracovalas velkým zaujetím,iniciativnea samostatne.Je neobvyklepeclivá
a výkonnáa patrímezi nejlepšídiplomanty,kterí v naší skupinepracovali.Behempráce
získala Petra Bacová puvodní a cennéodbornévýsledky k pomerneobtížné tematice.
Výsledkysvépráceprezentovalajiž behemstudiavedvouprednáškácha ve dvouposterech
namezinárodníchkonferencích(Liquid MatterWorkshop2008,Zdislavice,CzechRepublic,
18.-21.9.2008,prednáškaPersistencelengthof polymers;Liquid Matter Workshop2009,
Tábor, Czech republic,22.-24.10.2009,prednáškaBending rigidity of polyelectrolytes;
Polyelectrolytes2008, Coimbra, Portugal, 16-19. June 2008, poster; Mainz Materials
SimulationDays,Mainz, Germany,June 3.-5.2009,poster).V soucasnédobepripravujeme
publikaciz výsledkuobsaženýchv její diplomovépráci. Predloženápráceje mimorádne
kvalitnía splnujevšechnypožadavkykladenénadiplomovoupráci.DiplomovoupráciPetry
Bacovédoporucujik obhajobea navrhuji hodnotitznámkouvýborne.
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